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 要  旨 
ゼーベック効果は温度差を電位差に変える現象である。大きなゼーベック効果を示す物質、す
なわち熱電材料の多くは半導体であるが、近年コバルト酸化物 NaxCoO2が金属的な電気伝導性と
高い熱電効果を併せ持つ特徴があることが発見された。その後、様々な酸化物において、このよ
うな特徴が観測され、この現象を説明するいくつかの理論が提唱されている。その中で、一昨年
バンド理論からボルツマン方程式を用いる方法で、「プリン型バンド」を持つ物質が熱電物質とし
て優れていると発表された。このボルツマン理論は、エネルギーバンドの形が熱電物質として優
れているか否かを決定できるため、熱電物質の新しい指針となることができる。しかし、種々の
物質に対してどの程度適用できるか、まだわかってない。そのため、様々な物質で検証していく
ことが必要である。本研究では、熱電効果の高い物質である LaRh1-xNixO3 の特徴をボルツマン
理論から理解可能であるか調べることを目的とした。 
LaRh1-xNixO3 は、斜方晶のゆがみを伴ったペロブスカイト構造を有し、特徴として Ni をドー
プしてもゼーベック係数が下がりにくく、高い電力因子を出すことができる物質である（図 2）。
研究方法として、第一原理計算から最局在ワニエ基底を用いた強束縛模型を構築し、ボルツマン
方程式に代入しゼーベック係数を求めた。その結果、この物質の特徴である Ni 依存性を再現す
ることができた（図 2）。この特徴を再現できた理由として、(1)多重縮退と(2)バンド上端の大き
な状態密度が挙げられる。ボルツマン理論において、ゼーベック係数は一般にフェルミエネルギ
ーがバンド上端に近ければゼーベック係数は高い。(1)このエネルギーバンドは、Rh4 つの t2g 軌
道の計 12 本から成り（図 1）この多重縮退によりドープしてもフェルミ準位が落ちにくい傾向に
ある。(2)また、状態密度を見ると、バンド上端に大きな傾きが見られる。このためドープによる
フェルミ準位が減少しづらい。二つの理由から LaRh1-xNixO3 の特徴を理解することができた。
    
図 1. LaRhO3 のエネルギーバンドと状態密度      図 2. ゼーベック係数 
